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1 初 め に 重な り積 分 表 示 プ ログラム
わ れ わ れ は 前 回 、Truc BASICが主 にNECのBASICと ,2P原子軌道どうしの重なり積分
ど の よ う に違 う の か に つ い て 報 告 した 1〕 。 今 回 はTruc   OPT10N NOLETSET MODE ・TEXT・
BASICの適 用 例 と し て 、 分 子 軌 道 の う ち 拡 張 ヒ ュ ッ ケ ル 法   DIW s(12,151)v■vu(5),dait(12)nu,,(12)
に よ る 分 子 1'I道計 算 プ ロ グ ラ              b°
h「 i S29772
ム と 、 重 な り積 分 を 表 示 す             !ポ
~ア半径
FOR I・l T0 5
るプログラムのTrue BASIC′＼の変換について報告する。    READ wHyu(1)NEXr i
DATA 1 3. 1 625. 1 95.2 2TS 2 60   !‖CNOF
2.五な り積 分 の 表 示                I DArA・2,σ(C)-2'o(C)――――――-1・ .221
DATA ・2,σ (C)-2P σ(N)―――――- 2・ 231
DATA ・2P σ(C)-2,σ(0)―――――- 3・ 211
2つの 原 子 軌 道 (AO)の間 の 重 な り積 分 は 分 子 印t道法   DATA・2P π(C)-2P π(C)一
一一-4・ . 222
DATA'2,π(C)2,π(N) 一  S・ .
に お い て 重 要 で あ る 。 こ こ で は ス レー タ ー 型 の 原 子 軌 道               23.2DATA・2P π(C)-2P π(0)――一一――S'
を 使 用 す る。                                  242
DATA・2P o(N)-2,o(N)一～―― T 331
DATA・2P σ (N)-2P o (0)一一―一――- 8・
ス レー タ ー 型 の 原 子 軌 道 を                          311表 す に は μ=Z・/nの値 が 必 DATA・2P σ(0)2P σ(0)―
 -9・141
DATA・2P T(N)-2P r(D――一―一―-10・ ,
要 で あ る 。 た だ し Z・|ま有 効 核 電 rlFを示 す 。                     332DATA・2,「(N)2P π tll)‖・ .
表 示 す る の は 、 C,N,0                           312, F原子 の 2pA Oの‖W 重   DATA・
2,π(0)-2P π(0)一――一-12・ 142
な り積 分 で あ る 。
FOR pntt・, T0 12
2p σ結 合 と 2p π結 合 で は 計                C°
unl・0
算 式 が 次 の よ う に 異 な る
2)。 READ dall(patけ,310口1、 atom2
σ結 合  (1/16)α4/zβl/″                               h°
usiki
(AOBを+Aゼ(BO+B4)~A4B2)   FOR:奮
I T0 2 6 STEP 0 01




2つの 原 子 が 同-4E類で あ る か ど うか で 、80,B2,B4     aO■CXp(p)/p
の 値 が 異 な る 。                         al・
aO+10/p
n2・30+2in1/p
変 数 a10mi、alom2には 原 子 の fI類を 示 す 数 字 が 読 み 込      a3・
a013,R2/P
l・nO+14n3/P
ま れ 、 変 数 housikiには σ結 合 で は 1、 κ結 合 で は 2の数     IF atomI◇ato瑯21‖EN




グ ラ フ ィ ッ ク に つ い て は SET WINDOWで縦 方 向 の 正 の bl・gI―g2+bO/q
向 き を 下 か ら 上 に 設 定 して い る 。 な お colo「8では 色 が      b2・
gIIg212'b1/Q
見 に く い た め color i3に変                  b3・
F―g2,3ib2/q
更 した 。 bl・gIIgzIItb3/q
原 子 間 距 離 の 変 化 に 対 す る
ELSE  I同じ種類の原子‖j
重 な り積 分 の 値 を 計 算 して              
の場合
bO・2
配 列 sに代 入 して お き 、 重 な り積 分 の 値 を 画 面 に 表 示 す       bi・0




True BASICはPC98上のwindow95で実 行 す る こ と は じドD IF
で き る が 、 完 全 に は 対 応 して い な い の で 、 画 面 上 の 図 を      SELECT CASE housiki
他 の 画 面 に 貼 り付 け る こ と は                 CASE I Iσ
―oの場合
で き な い。 s(patl,counl)・(1/16)Isqf((おb)3)|(allb21aZt(bO+わ1)― 01b2)
な お 2sと、 H原子 の ls                 CASE 2 1π
―πの場合
と の 重 な り積 分 に つ い て も 、 s(pati cotjnけ=(1/32)tsql((n4b)5)I(1●(hO一b2)IR2 (一bOfbl)In0
さ ら に 計 算 式 ゼ
)を追 加 す れ ば 同 じよ う に 表 す こ とが で き   i(b2bl))CND SELECT
る 。 NEXT f
NEXT patt
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PRINT・どの組み合わせですか '
FOR I=1 lo 12
PRINT daiS(1)
NEXt i
INPUT PROMPT ・H W MANY PATTERNS ?・:IInれy
FOR i・l TO ltany






SI,T ttlttDOW 0 9.2 57 -0 0, O SS
PLOT l,0 33:l・-0 1
PL01 0 90 0:2 55,0
FOR y=O T0 0 55 STEP 0 02
PLOr i y:l oo5 y
NEXT y
FOR x・l T0 2 55 STEP O I
PLOT x 01x.0 005
N,XT x
FOR ym・O T0 0 5 STEP O I
RCAD Yt
PしOT TEXT  A1 0 92 yni0 01: y`
PしOF l,ymi1 015 yロ
NEXT ym
DATA 0 0,0 1 0 2, 0 3 0 1 0 5
FOR xII・l T0 2 5 STC, 0 5
READ xl
PしOT TEXT  At xII -0 03: xl
PしOT xm.0:xm o o12
NEXT xm
DヽTA 1 0 1 5 2 0 2 5
FOR I・1 10 naly
j・num(1)
IF j・8 then ,C二13  else iC・j
SじT COLOR ,c
SET CURSOR il1 50
'RINT J]it(j)counl・0


















してもパラメータの数が膨大 にな らず、パ ラメータの値
を決定 しやすいという点か ら、金属釘1体の計算な どに利
用されている。









軌道の一次結合をとり、分子軌道 ψ lを原子軌道 ゆrの一
次結合で表わす。
ψi=ΣCifo` (1)
これを,ハミル トニアンを一電子ハ ミル トニアンの和
で表わ したSchrёdingerの波動方程式に代入すると、変分
法によ り解 くべき永年方程式は,以下のようになる。













解 く手続 きはやや複雑になるが、SCFの繰 り返 し計算
が必要でないため計算時間は短 くて済むことになる。
ここで永年方程式を解 く手順を説明すると
HC=SCc               (5)
(なおSが単位行列の場合は単純 ヒュッケル法となる)。
S tH C=Cことな り、S IHを対角化すれば、固有値
と固有ベク トルがそのまま分子りt道のエネルギー と係数





SV=VM よ り  S=VMV I      (6)
(6)式を(6)式に代入 して




A=M1/2VコHVM 1/2 、W=M1/2v lc とす





全電子エネルギー (eV)は軌道エネルギー etの和 となる。
E=2Σ〔













対角化には菊池を'と同 じよ うに JACOBI法を用いた。
取 り扱える原子はH,C,N,0, Fである。
A=M1/2V HVM Iか の計算プログラム
MAT v:=trn(V)   Vの転置行列
MAT a = sdiaglvI
MAT a = alh
HAT a = alv
MAT a = alsdiag
c=vM 1/2w  の計算プログラム
MAT c = vキsdiag
MAT c = c4v
行列 sdiagは対角要素のみか らな り、 1次元の配列 と




MAT PRINT USING文では数値 ごとに改行 されるので、
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ら座標を計算する。
人力方法 3はか照原子 と座標の値が同 じ (あるは符号
を変えたもの)ことを利用する。
読み込 み フ ァイル の例 (メタ ノー ル )
6.14      !原子数 と電子数
2.4.1,1,1,1  !原子の種類
2       !flagの値
I        !入力方法 1
0,0,0     !座標
I
1 4300,0, 0
2       !入力方法 2
1,2,I     !座標決定のための原子の番号
109,1095,0  !長さ、結合角、ね じれ角
2
-1,2,I
1 09, 109 5, 120
3       !入力方法 3
4       !参照原子




実行結米の確認は文献 !'い1】 S, 〕ヽで行 った。
ここで注意 しな くてはいけないのは、イオン化ポテン
シャルの値の進いである。文献 Z〕 4)う)は同 じtとを使用 し


















重な り積分と拡張 ヒュッケル法のプログラムを True
BASICへ変換 した。行番号、goto文は使用せずに構造化ブ
ログラムの作成を行った。サプルーチンは外部サブルー
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!拡張ヒュッケル分子●l道法  EX“州DED‖UC じヽしHO ME■lt D
l 1996/8/19 ファイル から データを読み込む
0,T10N NOLET
DIM ni(10) n2(10) sato躙(10).co(10.3).「(10 10).s(10. 10).b(10 10)
DIM v(10 10).vI(10,10).h(10,10).1(1010).w(10,10).c(10110),「cop(  10)
DIM aoし,(10 10),abp(10 10)s01ag(10 10),「diag(10,10)p。lc(5 5)c(10 10)









0,EN:2:NAME・8・ &fI`と'TRU・CREATC NEHOLD.ORC TEメT AC ESS OUTIN
S OUTIN
MAT READ pOte           !イオン化ボテンシャルの読み込み
DAIA-1300   0  0   0  o
分子軌道プログラムのTrue BASICへの移植
HAT REDIH h(nao nao)
MAT REDIW sdiag(nao,nao)
XAT REDlH c(nao naO)
HAT REDIM ▼(naci nac)
HAT REDlM s(180.n30)
HAT REDItt b(nao,nao)
FOR i・I TO naloぃ
FOR j=i TO naiom





CAしt owiap(nao nl()n2().saromO、c。 (,)s(,)vmyu())
'RINT ,1:                  
｀
P T :I:・EXTENDED HUCКEL MO METHOD・
PRINT II: ・ NPUT DATA・
PRINT III'原子教=・inatom'電子数=・ nelec





TRINl ll:・  X    Y    Z・
FOR i・I TO nato田
FOR j・l T0 3





PRINT  ・EXTENDED HUCKEし HO XET110D・
PRIドT  ・INPUT DATA・
PRINl ・原子数=・inBIom・電子致・・inelec





PRINT  ・   X        Y        2・
FOR I・1 10 nalolt
FOR ,=I T0 3









FOR I=I TO nao
FOR j=i 10 nao
ntiinl(i)
nij・nt(j)











DATA   O -2140,一‖ 40-‖40-‖40
!DATA     O -21 43 -11 12 -11 12 -11 12
DATA     O  -26 0  -13 4  -13 1  -13 4
l DATA    O  -27 50 -14 19 -11 19 -11 19
DATA     O  -32 30 -11 80 -11 80 -11 80
lDATA    O  -35 30,-17 76 -17 76 -17 TS








FOR i=I T0 6
READ w口yu(1) !ヒュッケルバラメータ
NEXT i
DATA 1 3. 1 625 1 95 2 276 2 125
lDATA 1 0 1 62S 1 95 2 275 2 60  1古いデータ
INPUT,2:n‖o罰 nclcc      !原子教 と 電子教
!配列の大きさの再定義
HAT REDIM satogt(■atom)
MAT R101H co(nalom 3)
MAT REDlH 「(1lalon nalom)
MAT REDIIf abp(11ュIom nllom)
MAT REDIM reop(natom nalom)
XAT REDlM nI(natoltll)
MAT REDIM n2(natoltll)




NAT lドPUT '2:co      !座標の読み込み
CAS1 2









CASE ELSE          I水素原子以外の場合







nao=index             !原子軌道の数
!配州の大きさのlll定義
MAT RじDIM oob,(〔iBo n30)
MAT RCDIM Icao,(naoi nao)
MAT RCDIM v(nao ndo)
ItAT Rじ1)IM vt(litno nao)
MAT REDIM a(1130 1iBO)
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PRINT‖ギUCКCLコatrix・ f,o,(,,i)=reop(1,1)
CALL▼「1le2(nac h(、).出) abい(1 1)・abp(1,,)
PRIWr JI: DND IF
PRI‖T‖:・ 重なり積分s(0ヤeria,inttgraけ・                     NEXT,
CALL口「ile2(ndo.s().:1)                           NEXT l
MAr b・s !全電子エネルギーを求める
!重なり積分行列sの対角化と固有ペクトルv                    FOR I・l TO nOcc
CALL diag(b()v(,).nao,Si c-3) iolil=lotalキ21 (1,1)
NEXT ,
FOR I=I TO nao PRINT [1:
IF b(1, 1)(0 1‖EN PRINT '1: ・ Rcduced Overla, P,pulalion 田1lriX・
PRINT ・INSOしU3LE・ CALL口「■92(naloL reop().,1)
STO,                                                                             I
END IF CAしと w「1111(nao d( ),c(1),11)
sding(1. ,)=1 0/sql(b(1 1))                                                  ,RINF tf:
NEXT i PRINT ll: ・ AO and AO bond populaliofl ・
CALL vrit。2(nao,aob,()`:け
HAT vt=trn(V〉         !vの転置行列                PRINT‖i
HAT ai`diag,vl                                   ,RINT:I:・A10Hic and AroBic BOnd P,puin tioII・
‖AT a t ith CAとし 口rite2(nalo躙 るbp(.).11)
MAT a = atv PRINI II:
HAT a= atsdiag                                                                   PRINT :1: ・ lotat energy ・  ・ :
!行列Aの対rrl化 と 岡イベクトル髯                       PRINT ll:Iolal
CALL diag(ね(.).Vt),nao 5 E-7)                          PRINT:l:
!係数行列Cの計算 PRINT ll: ・   aloE        charte          llet charge   ⅢMAT c=visdiag                                 FOR i・1 lo natoH
MAT c ・ ctw SELECT cASE slloコ(I)
CALL rcag(a(,),c()na。)                             cASE I
!Ao and A0 8ond Populationの計算                            H。,II=・ H・
田RI=I To nao nodensi=I
FO点j=i To nac                                 cASとを
IF i=j TIIEN                                     田0'11=・ c・
'OR k=I TO nocc
nodensi=H
FOR I=I To nao                                                   cASE 3
aobp(11)・aobp(Ii)121c(1,k)ic(lk),`(i,1)             ■。,IB・・ N・
NEXT I noden、1・S
rcao,(i, i)・「caop(I I)121c`, k)lc(l k)                                cASE 4
NEXT k                                                                        コ。,il=・  0'
EとSE nOdonsi・6
FOR k=1 10 nocc                                                           cASE 5
aoし,(1,)・aobp(ij)H■(1.k),c(,,k)Is●1                ぃ。,il=・ F・
reaop(1.j)=「980p(1,)+4ic(I.k),c(ik)is(1,)             nodensi・?
NEXT k END SELECF
aobp(11)・aobp(1,,)                          PRINT BI:■・・ 'imo,it.abp(i,nOdensI一abp(Ii)
reaop(,,1)=reaop(i j)                                            NEXT i
CND IF ,RINF ,1:
NEXT ,                                                                 cLOSじ ,I
NEXT I END
:Atonic nnd Atomic 8ond Populalionの計算                  I
FOR I・ TO nalo顔 SUB owiap(naoi nl().n2(),`ato□O co ,「(.)`(.)v■yu O,FOR j=i TO n]ioB                                ! grなり積分
IF i=,T‖EN                                  boh「「=0629772
FOR k=I To nao                                                            FOR I=1 10 11ao
IF n2(()Fi rHEヽ S(1')=!         !対角項を1にする
abp(li)=abp(il)|▲obぃ kk)                      FOR,=i+l TO naO
reop(hi)=「Oop(il)lreaop(にk)                   ,F n2(1)◇n2(,)THEド
EヽD IF IF nl(1)〉 nl(1) IHEヽ
NEXT k nia・nI(,)
,tS, nib=nI(1)
FOR X・I TO nao n2a=n2(,)
FOR I・l TO nao                                                                     n'bin2(iう


































CASE I            I  I s
SEI′ECT CASE nlb
CASじ 1         l IS-ls
S(1 ,)・ -25,Sqf((atb) 3)t(a21bOra04b2)
s(,i)iS(1.,)
CASE 2        ! Is-2s
xlと_(c。(れ,3.nia■2)一co(12b nia-2')'(Co(n,a nib‐2),C

























FOR I=2 τO n
‖ =i-1





s(lj)■972168Blsq「(a 3｀'b3)t(aSibO―a2'H―aⅢⅢ2+       NEXr i
!r amaIく=d■にN EXlT Xl
sH卜0 1ta"nx
FOR j=2 10 n
j卜,一I
FOR kとI TO jl
IF abS(a(j,k))〉snI TIIEN
S(11)=S(i.1)                             akェ・コ(kよ)
END SEしECT                                                               a,I=ユ(1 ')
CASE 2      12s                               lanb=(a,卜akk)イ(24a lk,'))
SELECt CASE市lb                                IF IEnb〉0 11lEN
CAS, 2       12s・2s                                                        in・lanb十sklf(ltianb‐2)
s(ij)=020B3331Sq「((atb)Sl l(a4,bO‐2ta21621aO'も            ことSt
4)                                                    1コユ1なhb‐Scr(‖Ianb‐2)
st,iう=s(1,)                            END IF
CASE 31 1,S    IZS-2p                                                     tS・1/,qr(1+In‐2)
たI=(to(■2a nlb-2)―lo(n2bi nib-2))/「(「2a n2b)                           0■・ C,IIn
S(1 ',・1 08691411xllsOr((alb)‐S)|(‐allbl+a31(bO―も                       FOR I・l TO n
2)!a,1(bドb3)+811(ib2士bl)一aO'Ⅲ31                                   rl・k THEN
S(,i)・Sti l)
CASE 3,1 3    1ls,2p
x卜(co(Ⅲ2a nlb乾)―lo(れ21 mlし-2))rr(n2a、n2b)
●(ij)・1231xllsq:(n31b‐5)1←B3'br,42ibOlattj3-
a(kk)=akktts 2子と(,kJ 12:intcsia,,ISⅢ 2s(,i)・s ti,,)
いSE ELSC                                      a(1,j)takKra,I―a(kょ)
s(,,)is(1,)                              ELSE IF l◇,1‖にヽ
ak卜a(kI)E Dヽ SaLECr
CASE 3.1 5                                                                                 と
'1=a('.1)slgmat O12.Stsq「((atb),)|←allb21a21(bO十b4)コ0,b2)                 と(kけ=akllcsfai lisn
pa卜.031231sqT((■lbj‐3)|(a“(bOれ211121←b01bl)ia04(b                  O(j.1)・a‖ic,akl'Sn
a(1,k)■a(kけ
IF nlFnib刊佗N  !p軌道の種類が同じ                       る(1,')=a(1:1)
xl=((じ6(n2B,nlb-2)一co(n2b nlb-2))/1(12a,「2b))                 END IF
s(i j)=―sigmalxllpai,(1-11)                                            NEXT I
`(j. i)=s(i,,)                                                              4(1.k)ra(1,k)i(ts ,一
sn 2)+(a,,‐lkk)|lntCS
etSE     !p軸連の種類が異なる 0(に,)=打('k)
2=b4))
















FOR I=: rO n














!ユRIHTI“じOF 10謝ERti8S蕊b LCAO tO研HCにWS
制B'「1に1(■01)。こ),4)










'RINT II:1勲【j=I TO n





























SuB tEl文y″血 co(「),12) !嵐標計算
'「
H CS OⅢ 311,1`t216),Ex K20J.,v(20.n31201
,II".(20).nz(20J.,T(20jⅢ o「(10.xメfal
JIM if(21ゆ.:と(力13),si1201,sn(■81.dB(4,む),In(20J.は(20j
DATA 1 0 0.1.■o,1 :iit h0













1NPUT 12:1「■,け.1,(L",II,31 ! Ref」「oれここⅢ。コさ
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IllR,=1■On                       FOR IS■l T0 3
FOR jとI T0 1                                     1F ls◇2τ
“
酬
e,(1,)=rOw,」(lo(hj).3) I 小数射4位を四情軍入                 FOR【・11,3
出球T,                                                Ixオ(ゆ■fus p
NEXT I                                            HEXt k
Cし臥R                                            解AT xlxI・1 4xxぇ
説T CURSOR l.10                                     FOR k=1 loこ
,RIドT・X・                                          cr(1、kJ=x事(i)
SET CuRSOR 1 20                                                                               HEXT k
,КINT・r                                         BND IF
StT CuRSoR l.311                                    ttEXT is
PRIW'|を                                       END lF
FoR I・l TOぃ                                 X3■珀r tcr(1''C「(1,1)Ⅲr(1.2)ttra!2))
SET CURSOR I千
'3                                1F13( 000,T‖
EH
PRINT l                 PllNT・lHpo,sibl●Io Dciernine Coofdina19`・
StT ICURSOR I12i 8                                                                   STOP
,RIドT JS,NC・ti''rT,(1,,                       8HD IF




=“:・icO(I`ウ).                           ●3・,「(I,/xl
SeT ttRSOR IIと28                     も1= iヽn(pil■2r180j
PIIHT USIドG上1■lBずico(I.3j                                 C4iccs Oili2/180)
ドEXT i                                         IX t3J■ti 13,3J‐lrtcoS●卜■1/130J
BHけsuB                                        え7・ab`(IIIsin(pita1/130)'
SJB xv″(Fi ah a'cr t)、xI()'                            II('=XTt(S41131c411,
bltt t(3.8)1‖(3.31i lx貰(3)                                   xI(1)とX71Ⅲ々o3-sl年S0
la・おIs(こけ                                   lF iS〉・  0」01 lIIEN
IF ab`(ao―:30)く←.0■1■に｀ 1 結合角が180度の場合               歯AT itiiml)     11の転置行列
】Srct(■け一cl(■O                               IIAT輩・ 11-|ェx
,「J trld,7)―IT(宅21                               END IF
乙5・lr(3.3)一er(?,9                              XX(0=Xメ(D Ix0
rS・ドqr txsI卜5!yf●4,ilお12F'                            文I(2)=Xx(2)1,0
1F F5く,Ol101 the■                              XX(3)=x文(3)+20
PRINT・Inpos●1`I●1● Det,rminc Coo「dinatel・              EゆIF










,OR Is■l T0 3
●1■,I〕・Cr●
`,1)■
0
c,(ls.2),crtis.2)・yO
rftis,3)・cr(is,0)-20
NeXT Is
ISiSqf(o「(■1)tcr●.,lcr(3 pl℃「(3.2),
IS=sqrtc「(1 3jⅢr13 3)+ェStxthl
IF文5〉= 00011111ド
sIユえSア15
tti`r(■3J/rS
sE=rf(312)/1S
,2・rr(■1)/1s
I(lt i)=―cltc〕
t(1 2)=icitsZ
`(1 3)=SI
Iくな 1)・S2
1(2.2)=-12
l12.1)=0
1(缶1)ぉ●ct
i t3,2)tl l,s,
1(33)‐cI
